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Ala  Alanin 
Apaf-1  apoptosis activating factor-1 
Arg  Arginin 
Asp  Asparagin 
Bcl-2  B-cell lymphoma-2 
DKP  Diketopiperazin 
DRO 1-(2-{[3-(aminometil)-3,4-dihidro-1hisokuinolin-2-il]karbonil} 
fenil)-4-kloro-5-metil-N,N-difenilpirazol-3-karboksamid 
Fase G2 Fase Gap2 
Fase M Fase Mitosis 
Glu  Glutamin 
Leu  Leusin 
MCF-7 Michigan Cancer Foundation-7 
Met  Metionin 
NFkB  Nuclear Factor Kappa B 
P13K/Akt Phosphoinositide-3-kinase/AKt 
P53  Protein 53 
Phe  Phenyl 
RMSD  Root-Mean-Square Deviation 
Ser  Serin 
Tyr  Tyrosin 













Kanker payudara merupakan tumor ganas yang dimulai dari sekelompok 
sel-sel kanker yang dapat tumbuh menyerang jaringan sekitarnya atau menyebar 
(metastasis) ke jaringan lain pada tubuh sebagai akibat dari ketidaknormalan 
proses apoptosis. Apoptosis dikendalikan oleh keluarga protein Bcl-2 yang terdiri 
dari pro-apoptosis seperti Bax dan Bak dan anti-apoptosis seperti Bcl-2 dan Bcl-
XL. Sel kanker payudara MCF-7 tidak mengekspresikan caspase-3 sehingga upaya 
untuk menekan ekspresi Bcl-2 perlu dilakukan agar sel MCF-7 tidak terus-
menerus membelah. Pencarian senyawa baru pada proses ini menggunakan metode 
molecular docking dengan software PyRx AutoDock-Vina. Proses preparasi ligan 
dan protein terlebih dahulu dilakukan, kemudian validasi metode penelitian yang 
digunakan menggunakan ligan DRO dengan hasil RMSD 0,054 dan nilai -6,2 
Kkal/mol, preparasi ligan uji dan ligan pembanding, selanjutnya docking terhadap 
ligan-ligan tersebut. Proses ini menunjukkan interaksi antara ligan dan protein 
yang diamati untuk kemudian digunakan sebagai dasar penyusunan senyawa baru. 
Senyawa baru tersebut di-docking dan diamati kembali interaksi antara ligan dan 
protein. Nilai ikatan energi ligan baru nDRO -7,1 Kkal/mol, n715 -6,7 Kkal/mol; 
n099 -6,7 kkal/mol; n236 -6,4 Kkal/mol; n421 -6,1 Kkal/mol dan nDKP2 -6,4 
Kkal/mol. Hasil tersebut menunjukkan turunan ligan DRO dan keempat senyawa 
lainnya memiliki nilai energi ikatan lebih baik dari ligan DRO, sehingga 
menunjukkan potensi inhibisi aktivitas berlebih Bcl-2 secara molecular docking.  
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